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Vapor-liquid phase equilibrium of carbon dioxide 
 
 
松下 貴豊  片岡 洋右 




The vapor-liquid phase equilibrium of carbon dioxide is studied by molecular dynamics simulation. The number 
of molecule in the unit cell 1100 and NTV ensemble is used. The assumed potential function is Dreiding. The vapor 
pressure is obtained and compared with the macroscopic data. The surface tension is estimated to see the temperature 
where the interface vanishes.  
 



































R R q qE D
R R R
               
 (1) 
 
D0  = 9.5700000e-002 kcal/mol 
R0 = 3.4046000e+000 Å 
R = 原子間距離 (Å) 
0 = 真空の誘電率 
q1,q2：C の電荷 0.4578 [e] O の電荷-0.2289 [e] 
e：素電荷 
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 沸点 Tb：194.7 K 
 臨界温度 Tc：304.1 K 
 臨界圧力 Pc：72.85 atm 
 臨界密度 dc：0.468 g/cm3 
 
 







(g/cm3 ) を見つけた。 
 


























Fig.2  The plot of molar potential energy vs. density for 
carbon dioxide at 30K. 
 
Fig.2 の得られた結果より，最も PE が低くなった
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のは 1.3 g/cm3のときである。 
 





Fig.3 The stable configuration of carbon dioxide crystal 
 
ここから二酸化炭素の表面張力と蒸気圧を求めるた







条件は以下の Table1 のように設定した。 
 




number of molecule 436 1100
ensemble
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ここで Px, Py, Pz は圧力テンソルの平均値であり，
分子動力学法のモニター変数にある。は表面張力

















Fig.5 Surface tension is divided by interfacial 
thickness as a function of temperature for Dreiding 
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線形近似曲線より，表面張力が 0 になるところの
温度は，280.9 K であった。 
 
 温度を上昇させ，温度に対する蒸気圧の変化につ
いて以下の Fig.6 のような結果が得られた。 
 
 
Fig.6 The vapor pressure of carbon dioxide as obtained 
from experiment, and the computer simulations of this 
work for the Dreiding model. 
 
 Fig.6 の線形近曲線に先ほどの T = 280.9 K をあて
はめ，その時の圧力を求めたところ，P = 70.2 atm と
なった。 
 
Table.2 Thermodynamic quantities of carbon dioxide as 




T c/K 304.1 T /K 280.9
P c/atm 72.85 P /atm 70.2
d c/g/cm










Fig.7  The plot of molar internal energy vs. 
temperature for carbon dioxide 
 




Fig.8 The final configuration of carbon dioxide 




Fig.9 The final configuration of carbon dioxide 





今回の二酸化炭素の温度は T = 280.9 K であったが，
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 蒸気圧曲線の結果から，圧力は P = 70.2 atm で臨
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